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Анализ этих данных показал, что максимальные значения ПП
в основном приурочены к повышенным значениям Тв и Еmax, характерных для летнего сезона года и отражающих положительную
взаимосвязь физических факторов тепла и света. Напротив,
значения Тобр отрицательно коррелируют со значениями Тв, отражаяих взаимную противофазность во временном распределении. Также 
наблюдаются слабые корреляции Тв с концентрациями: нитратов –положительная и фосфатов – отрицательная, и отсутствие какой-
либо корреляционной связи Тв с концентрациями нитритов иаммония. В альгологическом аспекте во всех сезонах года в
фитопланктоне преобладали диатомовые водоросли, хотя и с
разным их видовым и количественным представительством. 
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QSAR МОДЕЛИРОВАНИЕ ДЛЯ ПРОГНОЗА РИСКА
ХИМИЧЕСКОГО ЗАГРЯЗНЕНИЯ МОРСКИХ ЭКОСИСТЕМ
Модели Quantitative structure activity relationship (QSAR)
основаны на регрессионном или факторном анализе включающем
“независимую” (Х) и “зависимую” (Y) переменные, при этом
“независимые” переменные подразделены на категории. В моделях
QSAR “независимыми” переменными являются физико-химические
свойства или особенности молекулярной структуры химических
веществ, “зависимой” переменной может быть биологическая
(токсикологическая) активность этих веществ. Результатами QSAR
моделирования является вид связи (например, уравнение
регрессии) между структурными особенностями молекул и
биологической активностью группы химических веществ
(химический класс). Далее, полученную модель QSAR используют
для предсказаний биологической активности новых химических
веществ той же группы, на основе имеющихся данных о их
молекулярной структуре (Nantasenamat, 2009, 2010).
Дескрипторы (независимые переменные) - информация о
структуре молекулы и физико-химических свойствах и их
использование в QSAR моделях описано в ряде работ (Helguera et
al., 2008; Karelson et al., 1996; Katritzky and Gordeeva, 1993; Labute, 
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2000; Randić, 1990; Randić and Razinger, 1997; Xue and Bajorath, 
2000).
Общий математический подход к определению химических
категорий - использование алгоритмов и индексов сходства.
Индексы сходства могут использовать двух- или трехмерную
информацию, например, индекс Танимото (также известный как
коэффициент Жаккара), евклидово расстояние, расстояние 
Хэмминга) и т.п (Saliner, 2005).
Тест-параметры (зависимые переменные) - результаты
токсикологических экспериментов и данные о устойчивости веществ
в окружающей среде. В качестве исходных данных будут
использованы результаты, полученные сотрудниками Лаборатории
эколого-токсикологических исследований ВНИРО в экспериментах с
морскими организмами в соответствии с требованиями
«Методических указаний по разработке нормативов качества воды
водных объектов рыбохозяйственного значения, в том числе 
нормативов ПДК вредных веществ в водах водных объектов
рыбохозяйственного значения», утв. приказом Росрыболовства 
№695 от 04.08.2009 г.
1. Описание молекулярной структуры вещества, отнесение к
определенному классу веществ.
2. Выявление дескрипторов, ими могут служить такие
параметры, как строение молекулы, электронные особенности,
гидрофобность, липофильность, растворимость,
квантовохимические параметры, стерические эффекты и т.д.
3. Подготовка данных - нормализация, стандартизация, поиск
ошибок, гармонизация с подходами принятыми OECD и USA EPA.
4. Мультивариационный анализ - Multiple Linear Regression,
Self-Organizing Map, Principal Component Analysis, Partial least
squares regression и т.д.
5. Статистический анализ (R, R2, Q2, MSE, RMSE)
Поэтапный процесс создания QSAR модели включает:
Одним и наиболее важным предварительным шагом в
создании модели является понимание используемого массива
данных, классов исследуемых веществ, физико-химических свойств,
используемых в анализе. Предварительная проверка данных
позволит исключить возможные ошибки, связанные как с
экспериментами, так и с процессом подготовки данных.
Гармонизация с подходом, принятым OECD и USA EPA позволит
сравнивать и интегрировать полученные результаты с ранее
разработанными QSAR моделями. Гармонизация заключается в
выборе сходных дескрипторов и тест-параметров, унификация и
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стандартизация условий проводимых экспериментов в соответствии
с методами OECD и ISO (тест-объект, время эксперимента,
температура, освещенность и т.д.).
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К АНАЛИЗУ ФЕНОТИПИЧЕСКОГО РАЗНООБРАЗИЯ БЫЧКА-
ПЕСОЧНИКА (NEOGOBIUS FLUVIATILIS (PALLAS, 1814))
АЗОВСКОГО МОРЯ
Бычок-песочник Neogobius fluviatilis (Pallas, 1814) является
одним из промысловых видов в Азовском море, состояние запасов
которого мало изучено. Исходя из положения, что единицей
промыслового запаса является самовоспроизводящаяся популяция,
была поставлена цель: выделить локальные популяции этого вида
по дифференциации фенотипических признаков – пластических и
меристических.
Популяционная структура бычка-песочника исследована с
помощью морфологического подхода к изучению природных
популяций животных. Реализованы дискриминантный, факторный и
кластерный анализы, метод главных компонент, метод
многомерного шкалирования, выполненные в программном пакете
Statistica 6.0.
Материал собран в семи районах Азовского моря
(Таганрогский, Белосарайский, Бердянский, Обиточный, Арабатский
и Казантипский заливы, Арабатская стрелка). Всего обработано 226 
экземпляров рыб. Проанализировано 36 пластических и 7 
меристических признаков, промеры выполнены по схеме И.Ф.
Правдина (1966) с некоторыми дополнениями. Измерение
проводилось с помощью штангенциркуля с точностью до 0,1 мм.
Согласно данным морфометрического анализа, наибольшей
вариабельностью обладают индексы у рыб из Таганрогского залива.
Наиболее изменчивыми практически для всех рыб были признаки:
второе пектовентральное расстояние, ширина лба, высота
анального плавника. Меристические признаки оказались менее
вариабельными.
Для оценки достоверности различий морфологических
признаков был использован критерий Стьюдента. Достоверные
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